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dX dy dZ 8
- =-lox+10Y,芯 =~XZ + rX~Y,宕 =XY~~Zdと 3 (1)
(rは平板間の温度差を示すパ ラメタ)を考察した5.)この方程式の解はXYZ一相空間において,
o<γ<1の時熱伝導に対応する不動点 (0,0,0),1<γ<24.74の時定常対流解に対応す
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視する近似 (平行流の近似 )を行 うと,このBlausius主流に対する微小乱れu-(u,a,a,,0)
の従 う方程式は,x方向に正弦波的伝播の形をもっ流れ函数 W(x,y,i)-?(y)ei(cLr-Pt)に対
して
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東北大･理 森 田 章
1.はじめに
これまでに,私の研究室では半導体,半金属,アモルファス系の研究に関係してかなりの計
算機利用を行ってきた｡半導体,半金属の研究ではこれらの物質のバンド構造とそれから導か
れる物理的性質,不純物準位,結晶構造の安定性に関する問題 (例えば,安定構造は何か,そ
の格子定数や弾性定数の値,圧力による相転移 etc.)などを問題にしてきた｡アモルファス系
の研究では不規則合金や液体金属中の電子状態と電子輸送係数の計算や2次元モデル液体金属
によるこれらのシミュレーションなどを行って来た｡ここではこれらの研究のうちで黒 リンに
関する研究を例にして我々の計算機利用の実態を次章で述べる｡つぎに第 3章で固体電子理論
-の大形計算機利用の現状 と展望にっいて私見を述べることにする｡
2.バンド計算
我々はこれまでSi,Geなどの†族半導体や,As,SbやSnTe,PbTeなどの†族半金属や
Ⅳ-Ⅵ族化合物半導体の電子構造の研究を主として擬ポテンシャル法を用いて行ってきた｡こ
の種の研究は一般にかなりの計算機利用を必要とするので,使用可能な時間と研究費の範囲に
収めるためにはしばしば計算精度を落したり,半定量的な計算で我慢する必要が生じた｡この
ようなことを行 うには勿論色々な物理的考察を必要とし,そのような努力は研究者にとって必
ずしもマイナス面のみでは無い｡しかし,現実にはこの様な努力によって得られた結果も,米
国などにおいて大型計算機のブル トー ザ-的使用によって得られた成果の前では影が薄くなら
ざるを得なかった｡我々はこの様な過去の経験にかんがみ,現状で我々が取りうる方策の一つ
として,興味ある物質でしかも他所ではまだ手掛けていないものを取 り上げることを考えた｡
具体的には黒 リンを取 り上げた｡
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